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Объектом исследования является молекулярно-динамическая модель Zr-
Nb. Данная модель имеет свойство самовосстанавливаться при радиационных 
повреждениях, что делает его объектом внимания для исследования данного 
явления на атомном уровне. Существуют утверждения, что большинство 
радиационных дефектов мигрируют к границе раздела фаз, где они 
аннигилируются. 
Цель работы – моделирование миграции точечных дефектов на границе 
раздела двух фаз в многослойной структуре Zr-Nb при ионной имплантации. 
В процессе исследования проводилось моделирование структуры Zr-Nb и 
процесса ионной имплантации. Визуально показана миграция и аннигиляция 
точечных дефектов на интерфейсе. 
В ходе проделанной работы образец наноразмерного многослойного 
металлического Zr/Nb покрытия был подвергнут облучению протонами. 
Приведена зависимость изменения числа междоузлий и изменения 
температуры от времени релаксации. В результате имплантации протонов 
низких энергий (~ кэВ) в кристаллеZr-Nb образуются каскады смещений, что 
при их распространении увеличивает число вакансий вблизи интерфейса Zr-Nb. 
Междоузельные атомы и вакансии, образованные в результате каскадов 
смещений из-за механических напряжений в кристалле Zr-Nb мигрируют к 
границе Zr-Nb, а затем аннигилируют. Уменьшение числа междоузельных 
атомов согласуется с экспериментальными данными по измерению 
проводимости имплантированных водородом образцов. 
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Основные конструктивные, технологические характеристики: размер 
образца составляет 10:10:30 А. 
 Результаты моделирования могут быть полезны для исследователей, 
изучающие область «интеллектуальных» материалов, которые способны 
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Разработка ядерных материалов, способных выдержать экстремальные 
повреждения, является важной задачей для будущих ядерных реакторов. Во 
время работы создаются радиационные дефекты [1] (например, пары 
Френкеля), которые могут образовывать промежуточные кластеры, тетраэдры 
дефектов упаковки, пустоты и т.д. [2,3]. В конечном итоге это может привести 
к набуханию, затвердеванию, аморфизации и охрупчиванию, которые являются 
основными причинами разрушения материала [4]. Чтобы предотвратить или, по 
крайней мере, свести к минимуму эти вредные воздействия на структурные 
компоненты, предлагается использовать материалы, содержащие интерфейсы 
или границы раздела зерен, поскольку внутри атомов металла, примесные 
атомы мигрируют в основном именно туда, если только они не оказались в 
ловушке внутри вакансии [11]. Точно так же точечные дефекты могут 
мигрировать к этим границам, которые могут действовать как сток для 
радиационных точечных дефектов [12]. В последнее время было получено 
несколько вариантов нанокристаллических материалов (например, Cu-Nb[12], 
Cu-Fe[14], Mg-Nb[16]) которые имеют лучшую радиационную стойкость по 
сравнению с их поликристаллическими аналогами. Эти экспериментальные 
результаты согласуются с предположением, что интерфейсы и границы зерен 
поглощают дефекты, но как дефекты взаимодействуют с ними в атомном 
масштабе, далеко не понятны. В частности, температуры в некоторых 
экспериментах по облучению настолько низки, что вакансии неподвижны, но 
их аннигиляция все еще как-то усиливается [7]. Поэтому, чтобы иметь 
возможность разрабатывать такие материалы, сначала необходимо понять, на 
уровне атомного масштаба, механизм, который обеспечивает устойчивость 
интерфейса и всей системы при радиационном повреждении. 
Из всех выше представленных многослойных материалов, особое 
внимание привлекла система Zr-Nb, имеющая интерфейс ГЦК-ОЦК.Такая 
система может сохранять высокую твердость даже при 400 C [8] и 
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демонстрирует замечательную стойкость к γ облучению [15] и тяжелых Si [31]. 
Кроме того, оба Zr и Nb имеют высокую теплопроводность. Все эти свойства 
системы Zr-Nb по сравнению с другими, упомянутые выше, делают этот 
материал объектом для внимания с радиационно-стойкими, 
самовосстанавливающимися свойствами [10,13].  
 Целью данной работы является моделирование миграции точечных 
на границе раздела фаз в многослойном металлическом материалеZr-Nbпри 
ионной имплантации. 
Для реализации данной цели были поставлены следующие задачи: 
1. Конструирование слоистой структуры Zr-Nb в программе Lammps 
2. Моделирование процесса ионной имплантации в слоистую структуру 
3. Определение типа и числа дефектов, образованных в процессе ионной 
имплантации 














Глава 1. Образования и миграция точечных дефектов, при 
различных внешних воздействиях, в многослойных структурах. 
 
Нанокристаллическим материалам уделяется большое внимание в связи 
с их потенциалом улучшения функциональности, и они являются 
эффективными материалами, выдерживающие воздействие в экстремальных 
условиях, где ожидается, что интерфейсы будут способствовать радиационной 
стойкости. Однако точная роль интерфейсов в изменении поведения дефектов 
неясна. Для наблюдения и анализа точечных дефектов в работе [10] авторы 
исследовали механизмы взаимодействия дефектов с зернами в меди от 
пикосекундных до микросекундных временных масштабов. При облучении 
междоузлия мигрирует в границу зерна, которая затем действует как источник, 
испуская междоузлия для уничтожения вакансий в объеме.  
 
Рисунок 1 - Моделирование радиационно-индуцированных точечных 
дефектов (атом внедрения и вакансий) в объемной области при внедрении 
междоузлия PKA [10]. 
На рисунке 1 показан каскад столкновений при 300 К, атомы окрашены 
в соответствии с их потенциальной энергией, те атомы, которые имеют энергию 
<3,43 эВ считаются не дефектными и не показаны. В первоначальном этапе (на 
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рисунке 1А), атом внедрения с энергией 4 кэВ инициируется с 25 Å ниже границ 
зерен с определенной скоростью, направленной перпендикулярно к границе 
зерна. После 0,5 пс (рисунок 1B), каскад достигает своего максимального 
размера, а после 62 пс (рисунок 1C), каскад остывает, некоторые вакансии 
остаются ниже и выше границе зерна. Наибольшая концентрация дефектов 
создается вблизи центра каскада, после его остывания, количество дефектов в 
объеме уменьшается больше всего, так как центр перекрывается с границами 
зерен. 
 
Рисунок 2 - Аннигиляция радиационно-индуцированных точечных 
дефектов в границе раздела. Зеленые атомы – междоузлия, красные кубики – 
вакансии, синие сферы, атомы, которые перемещаются более чем на 1 Å во 
время события [10]. 
На рисунке 2 представлена атомная структура, представляющая собой 
структуру повреждения после внедрения атома в 2,5 кэВ. В первоначальной 
поврежденной структуре есть пять вакансий внизу и две вакансии выше 
границы зерна, с семью междоузлиями, поглощенными зерном, которые 
образуют единый кластер. Первоначально пять вакансий ниже зерна 
перестраиваются (энергия активации 0,16-0,49), также образуя кластер (рис. 
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2B). При нескольких наносекундах (рисунок 2, C и D) событие приводит к 
аннигиляции трех вакансий, уменьшая энергию системы. На рисуноке 2C 
атомы, смещенные более чем на 1,0 Å, показаны в виде синих сфер. В данном 
случае, граница зерна действует как источник, испускающий атомы внедрения 
через процесс замены, то есть атомы внедрения выталкиваются из зерна в 
вакансии. В этом механизме вакансии не перемещаются. Однако, когда 
вакансии присутствуют в соседнем объеме, межузельное излучение может 
происходить с гораздо меньшими энергетическими барьерами (рисунок 3C). 
После того, как три вакансии были уничтожены, на каждой стороне границы 
зерна осталось по две вакансии (рисунок. 2D). Две вакансии внизу также 
аннигилируют посредством процессов межбарьерной эмиссии (рисунок 2, E - 
H), после чего в объеме остаются еще две вакансии и два атома внедрения 
(рисунок 2H). Эти вакансии образуют кластер и диффундируют к границе зерна 
через обычное «скачкообразное изменение» (рисунок 2I) с энергиями 
активациями в диапазоне от 0,23 до 0,39 эВ. После чего система почти 
полностью самовосстановливается (рисунок 2I). Такой механизм 
рекомбинации имеет гораздо более низкий энергетический барьер, чем обычная 
диффузия вакансий, и эффективен для уничтожения неподвижных вакансий в 
соседнем объеме, что приводит к самовосстановлению. 
Также говоря о самовосстановлении, но уже в другой среде, в работе [11] 
проводилось моделирование непосредственно уже со слоистым материалом Zr-
Nb, исследователи привели расчеты для механических свойств многослойной 
системы 6Zr-6Nb с наличием и отсутствием дефектов и поведением He в 
межфазной границе. Авторы утверждают, что слоистые структуры, по меньшей 
мере, столь же прочны, как объемный, но в многослойной структуре 
существует слабая связь на границе раздела, что делает эти слоистые системы 
более хрупкими к изгибу, так как модули Юнга и сдвига немного ниже. 
Основная причина, почему происходит миграция дефектов и примесей 
в слоистом материале, объясняется тем, что, когда две поверхности вступают в 
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контакт для создания интерфейса, происходит перенос заряда со стороны Zr на 
сторону Nb, так что 1-й слой Zr заряжается положительно, а 1-й слой Nb 
заряжается отрицательно. Интерфейс действует как приемник для вакансии и 
междоузлий, а также для того, чтобы атомНе мигрировал на границу раздела 
фаз, где собственно происходит аннигиляция точечных дефектов. В случае, 
когда в системе присутствуют как атом He, так и вакансия, атом He будет 
перемещаться внутри вакансии, чтобы заполнить пустое пространство, как если 
бы это был атом замещения, не образовывая никаких связей. Так как он 
притягивается туда из-за низкой электронной плотности внутри вакансии. В 
отсутствие вакансий атомы He будут занимать позиции в 1-м слое Zr (рисунок 
3). 
 
Рисунок 3 - Моделирование гранецентрированного случая с одним He на 
1-м слое Zr (a) и (b)случай с одной вакансией и с одним атомом He, когда он 
находится внутри вакансии на 1-м слое Zr. Желтые, зеленые и красные сферы 
представляют атомы Nb, Zr и He соответственно [11]. 
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 Если в системе более одного атома гелия, то все они будут втянуты в 
интерфейс. Однако маловероятно, что они займут одни и те же или соседние 
промежуточные участки, поскольку даже один атом He несколько искажает 
расположение соседних атомов решетки. Атомы He будут накапливаться в 
основном на стороне Zr границы раздела из-за более низкой электронной 
плотности. 
Еще одна работа [12], в которой выясняют роль границ раздела в 
уменьшении радиационных повреждений в многослойных композитах Cu-Nb. 
Исследователи провели моделирования атомного масштаба с использованием 
потенциалов встроенного атома (EAM) 7. Моделирование каскада проводилось 
при кристаллической гранецентрированной кубической решетки (ГЦК) меди и 
объемно-центрированном кубическом решетки (ОЦК) ниобии. Толщина слоев 
в этих конфигурациях составляла ~ 4 нм. Используемые в этих моделях 




Рисунок 4 - Моделирование каскада столкновение и аннигиляции дефектов в 
а) многослойной структуре Cu-Nb, b) структуре Cu с) структуре Nb[12]. 
 
 Каскадное моделирование выявило четкую разницу между величинами 
радиационного повреждения - в виде пар вакансий - внедрения (Френкеля), 
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поддерживаемых идеальной кристаллической решеткой меди или ниобия, по 
сравнению с многослойным композитом Cu-Nb. В то время как все каскады 
столкновений, возникающие в кристаллах, приводили к радиационному 
повреждению (например, рисунок 4б и 4в), число точечных дефектов, 
оставшихся после столкновений в окрестности границ раздела Cu-Nb, всегда 
было заметно меньше. На рис. 3а, не осталось точечных дефектов, поскольку 
все вакансии и внедрения, созданные в каскадном ядре, были быстро 
поглощены на границе разделаCu-Nb, где они рекомбинировали. 
 
Рисунок 5 - Энергия образования точечных дефектов [12,13]. 
На рисунке 5 показана зависимость энергии образования вакансий от 
расстояния от первоначально точечной бездефектной границы раздела Cu – Nb. 
При достаточно большом расстоянии от границы раздела, вакансии имеют те 
же энергии образования, что и в совершенных кристаллических ГЦК Cu и ОЦК 
Nb. Однако вблизи границы раздела энергия энергий сильно варьируется и 
зависит от расположения вакансий на границе раздела. Также на рисуноке 5 
выделены три направления энергии образования вакансий. В некоторых местах, 
помеченных буквой «А» (рисунок 5), энергии образования вакансий являются 
промежуточными между энергиями ГЦК-Cu и ОЦК-Nb и постепенно 
изменяются на пяти атомных слоях в зависимости от положения к границе 
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раздела. В этих местах вакансии Nb могут попасть в ловушку, но вакансии Cu 
будут от них отталкиваться. В других местах, обозначенных «B» (рисунок 5), 
энергии образования вакансий ниже, чем в ГЦК-Cu или ОЦК-Nb. Такие области 
находятся преимущественно на стороне Cu интерфейса и являются ловушками 
для вакансий как Cu, так и Nb. Наконец, участки, помеченные буквой «C», 
представляют собой мелкие ловушки вакансий и связанные с ними дефекты 
упаковки, создаваемые в Cu дислокациями. 
В выше приведенных исследованиях утверждается, что 
несмешивающиеся металлические многослойные материалы с некогерентными 
интерфейсами могут эффективно снижать радиационно-индуцированные 
дефекты. Но есть суждение что, плотность дефектов в слоях должна изменяться 
в зависимости от расстояния до границы слоя. В доказательство всего этого, в 
исследовании [14] объемный слой Cu и многослойные Cu / Fe с толщиной слоя 
h, 5 нм и 100 нм подвергались облучению ионами меди до 1 dpa при комнатной 
температуре. Быстрое образование и распространение кластеров дефектов 
наблюдалось в объемном слое Cu, в то время как меньшее количество дефектов 
создавалось в мультислоях Cu / Fe с меньшим h.  Это также объясняется тем, 





Рисунок 6 - Графики плотности и размера идентифицируемых дефектных 
кластеров в облученном ионами меди, монолитном Cu толщиной 100 нм и 
вмногослойных Cu / Fe 100 нм иCu / Fe 5нм [14] 
На рисунке 6а видно, что быстрое образование и распространение 
дефектов наблюдалось в монолитном Cu, в то время как меньшее количество 
дефектов с меньшими размерами создавалось в мультислояхCu / Fe с меньшим 
h. А на рис.6b показано, что средний размер обнаруживаемого дефекта в 
облученном монолитном Cu составляет 7 ± 2 нм, по сравнению с 9 ± 3 нм для 
Cu / Fe 100 нм и 3 ± 1 нм для облученных Cu / Fe 5 нм. Также авторы 
утверждают, что в течение всего радиационного эксперимента в слоях Fe 
наблюдалось мало различимых дефектных скоплений. Интерфейсы слоя 
остались практически неизменными после облучения. 
А, например, в статьях [15,16], авторы исследовали влияние 
радиационного повреждения на структурные и механические свойства 
многослойного материала Zr-Nb с различной периодичностью. Авторы 
объясняют, что для многослойного материала с периодичностью 6 нм 
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облучение ионами Si привело к высокому уровню беспорядка, что привело к 
значительному радиационному упрочнению (рисунок 7). 
 
Рисунок 7 - ИзображениеZr-Nbс периодичностью 6нм после облучения, 
(а) слоистая структура, (б) увеличенная область, показывающая аморфную 
структуру [15]. 
 А для многослойного материала с периодичностью 27 нм радиационное 
повреждение имело форму неупорядоченных доменов, а иногда нано пустот. 
Кроме того, авторы наблюдали увеличение степени межфазной когерентности 
между слоями в зависимости от дозы облучения (рисунок. 8).  
 
Рисунок 8 - Изображение Zr-Nb с периодичностью 27 нм после 
облучения, (а) слоистая структура, (б) когерентная структура [15] 
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В случае материала, с периодичностью 27 нм, не было обнаружено 
заметных упрочняющих эффектов, но устойчивость к радиационному 
повреждению была высокая из-за баланса между двумя конкурирующими 
механизмами деформации, главным образом, передачей дислокаций через 
индуцированные излучением когерентные границы раздела и взаимодействием 
дислокаций с радиационными дефектами. Подобное исследование было 
проведено в статье [17] только уже с многослойным материаломMg-Nb. Авторы 
также утверждают, что при уменьшении толщины слоев с 200 нм до 
25нмвозникает увеличение твердости и достигает максимального значения при 
толщине слоев 30-40 нм. Также в статье говориться, что при уменьшении слоя 
Mg, он становиться метастабильным с образованием ОЦК решетки, подобное 
свойство характерно и для Zr. 
Прочность многослойных металлических слоев увеличивается с 
уменьшением толщины слоя и достигает максимума при толщине слоя в 
несколько нанометров. Единичные процессы проскальзывания через 
межфазную границу, без механического преимущества накопления 
дислокаций, имеют решающее значение при определении максимальной силы 
потока в многослойных материалах. В работе [18] изучалась атомная структура 
интерфейса и взаимодействие одной дислокации с ней, чтобы выяснить роль 
атомной структуры и свойств интерфейса в механизме переноса скольжения 
через нее. Также обсуждается роль атомной структуры интерфейса в хранении 
и восстановлении дислокаций на интерфейсах. В эксперименте применялась 
некогерентная структура ОЦК-ГЦК материала Cu-Nb. Авторы утверждают, что 
поле напряжений скользящей дислокации, приближающейся к интерфейсу, 
локально сдвигает интерфейс, что приводит к растягиванию и захвату ядра 
дислокации в плоскости интерфейса. Таким образом, захват скользящих 
дислокаций на интерфейсе при расширении ядра является ключевым 
процессом, который определяет барьер интерфейса для передачи скольжения. 
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Максимальная прочность, достигаемая в некогерентном многослойном слое, 
может зависеть от прочности на сдвиг интерфейса (рисунок 9).  
 
Рисунок 9 - Атомистическое моделирование передачи скольжения через 
границу Cu / Nb[18]. 
Полная дислокация с вектором Бюргерса 
1
2
< 110 > на плоскости {1 1 
1} первоначально приближается к границе раздела Cu / Nb, что приводит к 
зарождению дислокационной петли в Nb (рисунок 9).Атомистическое 
моделирование показало, что низкое сопротивление сдвигу границы раздела Cu 
– Nb позволяет дислокаций скользить с высокой подвижностью. Наконец, 
дислокация выступает в качестве идеального источника для вакансий, а 
интерфейс действует как сток для вакансий. 
В данном исследовании мы использовали потенциал Zr-Nb.adp.alloy, 
разработанный авторами в статье [19]. В работе потенциальные функции были 
адаптированы к данным abinitio, рассчитанным для большого набора эталонных 
структур. Авторы показывают, что структура и свойства всех фаз Nb и Zr, 
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существующих в бинарной системе Zr-Nb, воспроизводятся с хорошей 
точностью. Первоначально структура данного сплава Zr-Nb определяется его 
технологическим процессом, который включает термическую обработку 
наряду с различными типами деформации, обеспечивающими желаемые 
свойства. В данной работе авторы рассмотрели твердые растворы Zr-Nb на 
основе ОЦК и ГПУ аллотропных модификаций Zr. Для моделирования 
применялся потенциал ADP (вычисляет парные взаимодействия для металлов 
и металлических сплавов) для исследования ГПУ-сплавов, содержащих до 7 
Nbат.%. Структура таких сплавов определялась двумя параметрами решетки 
(ahcp и chcp), которые проявляют тенденцию к уменьшению при добавлении 
ниобия. 
 
Рисунок 10 - Параметры решетки ГПУ-сплавов Zr-Nb, содержащих 
различное количество ниобия (при 300 К) [19]. 1 - результаты моделирования 
с ADP; 2 - экспериментальные данные из [54], 3 - эксперименты, 
представленные из [55], 4 - экспериментальные точки из [56]. 
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Согласно экспериментам, проведенным различными 
исследовательскими группами, соотношение между этими значениями 
поддерживается постоянным. На рисунок 9 показан первый проверочный тест 
на правильность работы потенциала. Создается несколько моделей случайных 
твердых растворов, содержащих различное количество ниобия. Каждая модель 
имеет ГПУ-структуру с единичными параметрами решетки, которые 
обеспечивают нулевое давление. Параметры решетки моделируемых сплавов 
уменьшаются с добавлением ниобия. Расчетные значения ahcp в целом 
согласуются с экспериментальными данными, тогда как chcp завышен. Тем не 
менее, в случае chcp изменения параметра в исследуемом интервале 
концентраций весьма схож с оцененным из экспериментов. Самая нижняя 
панель на рисунок 10 показывает, что отношение chcp = ahcp, полученное из 
моделирования МД, сохраняет свое постоянное значение с ростом содержания 
ниобия. Этот факт также подтверждает, что созданная ADP обеспечивает 
правильное описание параметров решетки различных ГПУ-сплавов Zr-Nb при 
комнатной температуре. 
 
Рисунок 11 - Параметры решетки ОЦК-сплавов Zr-Nb [19]. 1 - 
результаты моделирования с ADP (Т = 600 К); 2 и 3 - экспериментальные 
данные из [54] соответственно (Т = 300 К). 
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Другой проверочный тест, проведенный в этой работе, касается 
моделирования ОЦК-сплавов Zr-Nb. Для этого авторы построили серию 
моделей, соответствующих случайным твердым растворам Nb в ОЦК Zr. В этих 
моделированиях структура сплавов наблюдалась в другом диапазоне 
концентраций - до 50% Nb. Температуру поддерживали равной 600 К, а 
давление устанавливали на 0 ГПа в каждой расчетной точке. Для проверки 
результатов расчета были взяты результаты экспериментальных данных. 
Сравнение экспериментальных и расчетных результатов проведено на рисунок 
11. ADP четко обеспечивает линейное уменьшение параметра решетки abcc в 
ответ на увеличение содержания ниобия в сплаве. Этот факт хорошо 
согласуется с экспериментальными данными и согласуется с законом Вегарда. 
Более того, наклон этой рассчитанной линейной зависимости такой же, как и у 
экспериментальных точек (обозначены пунктирной линией, рисунок 11). 
Также межатомный потенциал использовался для оценки энергий, 
связанных с образованием и миграцией точечных дефектов. Авторы вычисляют 
энергию идеальной (бездефектной) системы и сравнивают ее с энергией, 
связанной с системой, содержащей дефект. При моделировании диффузии, 














Главa 2. Методы исследования 
 
2.1. Метод молекулярной динамики 
 
Методы компьютерного моделирования является оптимальным 
инструментом для решения проблемы многих тел в статистической физике, 
физической химии и биофизике [20]. Хотя теоретическая интерпретация 
сложных систем в области статистической физики хорошо разработана, а 
экспериментальные методы получения подробной микроскопической 
информации довольно сложны, зачастую конкретные аспекты этих систем 
можно детально изучить при помощи моделирования. С другой стороны, для 
моделирования требуются конкретные входные параметры, которые 
характеризуют данную систему и исходят либо из теоретических 
предположений, либо из экспериментальных данных. Охарактеризовав 
физическую систему с точки зрения параметров модели, моделирование часто 
используется как для решения теоретических моделей за пределами 
определенных приближений, так и для подсказки экспериментаторам для 
дальнейших исследований. В случае больших экспериментальных установок 
часто требуется подтвердить потенциальные результаты эксперимента при 
помощи компьютерного моделирования. Таким образом, говорят, что область 
компьютерного моделирования является очень важной отраслью науки, 
которая, с одной стороны, помогает теоретикам и экспериментаторам выходить 
за рамки своих присущих ограничений, а с другой стороны, является 
самостоятельной научной областью. 
Общепринятые методы моделирования для систем множества тел 
можно разделить на два класса стохастического и детерминированного 
моделирования, которые в значительной степени охватываются методом 
Монте-Карло (MC) и методом молекулярной динамики (MD) соответственно 
[21]. Моделирование методом Монте-Карло исследует пространство 
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конфигурации пробными движениями частиц. В рамках так называемого 
алгоритма изменение энергии от шага n до n + 1 используется в качестве 
триггера для принятия или отклонения новой конфигурации. Пути к более 
низкой энергии принимаются всегда, пути к более высокой энергии 
принимаются с вероятностью, определяемой статистикой Больцмана. Таким 
образом, свойства системы рассчитываются исходя их среднего значения по 
всем движениям Монте-Карло (где за каждое движение, степень свободы 
оценивается один раз) [22]. Однако, методы МД регулируются гамильтонианом 
системы, и, следовательно, уравнения движения Гамильтона интегрируются 
для перемещения частиц в новые положения и для получения новых скоростей 
в этих новых положениях [23,24]. Это является преимуществом моделирования 
MД по отношению к MК, поскольку исследуется не только пространство 
конфигурации, но и все фазовое пространство, которое дает дополнительную 
информацию о динамике системы. Оба метода являются взаимодополняющими 
по своей природе, но они приводят к одним и тем же средним статическим 
величинам, учитывая, что используется один и тот же статистический 
ансамбль. 
Для моделирования частиц всегда требуется модель взаимодействия 
между составляющими системы. Эта модель должна быть проверена на основе 
экспериментальных результатов, то есть она должна воспроизводить или 
аппроксимировать экспериментальные результаты, такие как функции 
распределения или фазовые диаграммы, и теоретические ограничения, то есть 
она должна подчиняться определенным фундаментальным или 
ограничивающим законам, таким как сохранение энергии. Что касается 
моделирования МД, ингредиенты для программы в основном тройные. (1) Как 
уже упоминалось, необходима модель взаимодействия между составляющими 
системы (атомами, молекулами и т.д.). В большинстве случае предполагается, 
что частицы взаимодействуют только попарно. Это предположение 
значительно уменьшает вычислительные усилия и работу по внедрению модели 
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в программу. (2) Необходим интегратор, который распространяет положения 
частиц и скорости от времени t до t + δt. Это конечно-разностная схема, которая 
перемещает траектории дискретно во времени. Шаг по времени δt должен быть 
правильно выбран, чтобы гарантировать стабильность интегратора, то есть не 
должно быть никакого отклонения в энергии системы. (3) Должен быть выбран 
статистический ансамбль, где контролируются термодинамические величины, 
такие как давление, температура или количество частиц. Естественным 
выбором ансамбля при моделировании МД является микроканонический 
ансамбль (NVE), поскольку гамильтониан системы без внешних потенциалов 
является сохраняющейся величиной. Тем не менее, существуют расширения 
гамильтониана, которые также позволяют моделировать различные 
статистические ансамбли [23]. 
Эти шаги по существу определяют моделирование МД. Имея этот 
инструмент под рукой, можно получить точные результаты в пределах 
числовой точности. Результаты верны только для модели, которая входит в 
симуляцию, и они должны быть проверены на соответствие теоретическим 
прогнозам и экспериментальным результатам [23,25]. Если результаты 
моделирования отличаются от свойств реальной системы или несовместимы с 
убедительными теоретическими проявлениями, модель должна быть уточнена. 
Эту процедуру можно понимать, как адаптивное уточнение, которое в итоге 
приводит к приближению модели реального мира хотя бы для определенных 
свойств. Сама модель может быть построена из правдоподобных соображений, 
где параметры выбираются из нейтронографических. Это также может быть 
результатом первичных исследований, таких как квантовые вычисления abinitio 
(приближение рассчитывается очень точно). Этот тип построения модели 
содержит также некоторые приближения, так как взаимодействия многих тел в 
основном игнорируются (это значительно увеличит пространство параметров в 
расчете модели). Тем не менее, это часто обеспечивает хорошую отправную 
точку для реалистичной модели. 
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Ясно, что производительность моделирования динамики частиц сильно 
зависит от компьютерной техники. Впервые моделирование с использованием 
метода МД были выполнены в 1957 г. Б. Дж. Олдером и Т. Э. Уэйнрайтом, 
которые моделировали фазовый переход системы твердых сфер [26]. В этом 
раннем моделировании, которое выполнялось на IBM-704, можно было 
моделировать до 500 частиц и рассчитать до 500 столкновений в час. Принимая 
во внимание 200000 столкновений для производственного цикла, эти 
моделирование продолжалось более двух недель. Распространение твердых 
сфер в моделировании определяется событиями столкновения между двумя 
частицами. Следовательно, распространение основано не на интегрировании 
уравнений движения, а на расчете времени следующего столкновения, что 
приводит к переменному временному шагу в расчетах.  
2.2. Потенциалы взаимодействия 
 
Часто точные знания о взаимодействии между атомами, молекулами или 
поверхностями не известны, и модель строится для того, чтобы описать 
основные особенности некоторых наблюдаемых. Помимо налагаемых 
граничных условий, это модель, которая полностью определяет систему с 
физической точки зрения. В классическом моделировании объекты чаще всего 
описываются точечными центрами, которые взаимодействуют через 
потенциалы тел. 
Простейшими видами потенциалов взаимодействия, использующиеся в 
молекулярной динамике, являются парные потенциалы. При аппроксимации 
парных потенциалов энергия системы частиц представляется в виде суммы 
потенциальных энергий взаимодействия всех пар атомов: 
                 𝑈(𝑟1,⃗⃗⃗⃗ 𝑟2,⃗⃗⃗⃗ … 𝑟𝑁⃗⃗⃗⃗ ) =
1
2




𝑖=1    (1) 
где || jiij rrr

  - расстояние между атомами пары i-j. 
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Таким образом, очень сложное описание динамики электронов 
отбрасывается и создается картина, в которой основные характеристики, такие 
как ядро частицы или внутренние степени свободы молекулы, моделируются 
набором параметров и аналитическими функциями, которые зависят от 
взаимного положения частиц в конфигурации.  
Все парные потенциалы - это эмпирические потенциалы, основанные на 
формулах, где параметры подбираются так, чтобы потенциал правильно 
описывал свойства вещества. Наиболее часто использующими парными 
потенциалами являются потенциалы Леннарда-Джонса и Морзе. 
Потенциал Леннарда-Джонса имеет вид 
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 описывает процесс отталкивания атомов 
распложённых на близких расстояниях. Отталкивание происходит вследствие 
перекрывания электронных оболочек атомов, вызывая резкое увеличение 





 моделирует притяжение 
на больших расстояниях, связанное с диполь-дипольным взаимодействием. 
Константы   и   определяются путем подгонки глубины минимума потенциала 
к энергии связи металла 0  и положения минимума к равновесному расстоянию 
между атомами. Часто потенциал Леннард-Джонса дает разумное приближение 
к истинному потенциалу. Однако из точных квантовых вычислений abinitio 
потенциал отталкивания экспоненциального типа часто более уместен. 
Особенно для плотных систем слишком сильная отталкивающая часть часто 
приводит к переоценке давления в системе. Поскольку в вычислительном 
отношении взаимодействие Леннарда-Джонса весьма привлекательно, 
отталкивающая часть иногда заменяется более слабым отталкивающим 
слагаемым, например, r – 9. 
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Потенциал Морзе имеет вид 
                     𝑈(𝑟𝑖𝑗) = 𝜀[𝑒
−2𝛼(𝑟𝑖𝑗−𝑟0) − 2𝑒−2𝛼(𝑟𝑖𝑗−𝑟0)],   (3) 
Присутствие трех параметров ,  и r0 позволяет подгонять потенциал, 
вдобавок к энергии связи и параметру решетки, к модулю всестороннего сжатия 
кристалла, что делает его приближения более точным к истинному. С другой 
стороны, такое выражение с каждым добавленным параметром, становиться 
большим и трудно решаемым. Такие выражения уже решают при помощи 
«сшивки» нескольких полиномиальных функций (сплайн-потенциалы). 
Поскольку параметры и функции дают полную информацию об энергии 
системы, а также о силе, действующей на каждую частицу через F = −∇U, 
комбинация параметров и функций также называется силовым полем [28]. 
Для случая парных потенциалов силы рассчитываются следующим 
образом: 
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= ∑ 𝑓𝑖𝑗(𝑖≠𝑗)(𝑖≠𝑗)        (4) 
В случае, когда система состоит из множества потенциалов расчет силы 
становится затруднительным. Так как при любом изменении полной 
потенциальной энергии, происходит смещении атома i, что дает вклад в силу, 
действующую на этот атом. 
Потенциалы Леннарда-Джонса и Морзе имеют огромную область 
действия [29]. Все используемые в моделировании потенциалы обрезаются на 
некотором расстоянии cr , то есть взаимодействием атомов, находящихся на 
расстоянии crr  , пренебрегают. 
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                          𝑈(𝑟𝑖𝑗) = {
𝑈(𝑟𝑖𝑗) − 𝑈(𝑟𝑐)
0   ,          𝑟𝑖𝑗 > 𝑟𝑐
, 𝑟𝑖𝑗 < 𝑟𝑐,   (5) 
Система (5) делает непрерывный потенциал, но проблема заключается в 
разрыве сил. Поэтому, потенциал делают таким образом, чтобы он гладко 
обращался в нуль со всеми его производными. 
2.3. Программное обеспечение LAMMPS 
 
LAMMPS (разработана в Сандийских национальных лабораторий) – это 
классический код молекулярной динамики (MД), который моделирует 
ансамбли частиц в жидком, твердом или газообразном состояниях [31]. Данный 
пакет может моделировать атомные, полимерные, биологические, 
твердотельные (металлы, керамика, оксиды), гранулированные, 
крупнозернистые или макроскопические системы, используя различные 
межатомные потенциалы (силовые поля) и граничные условия. Также есть 
возможность моделировать 2D или 3D системы с несколькими частицами до 
миллионов или миллиардов. В самом общем смысле LAMMPS объединяет 
уравнения движения Ньютона для совокупности взаимодействующих частиц. 
Отдельная частица может быть атомом, молекулой или электроном, 
крупнозернистым кластером атомов или мезоскопическим или 
макроскопическим скоплением материала. Модели взаимодействия, которые 
включает в себя LAMMPS, в основном носят кратковременный характер; 
некоторые дальнобойные модели также включены. LAMMPS использует 
списки соседей для отслеживания соседних частиц. Списки оптимизированы 
для систем с частицами, которые отталкивают на коротких расстояниях, так что 
локальная плотность частиц никогда не становится слишком большой. Это в 
отличие от методов, используемых для моделирования плазменных или 
гравитационных тел. 




Units – набор единиц измерения 
Dimension – размерность пространства 
Boundary – граничные условия 
2. Определение структуры и типов атомов 
Lattice – тип решетки 
Region – задает область пространства 
Create_box – создает область 
Create_box – создает атомы 
3. Задание потенциала взаимодействия 
Pair_style – тип потенциала 
Pair_coeff - коэффициенты 
4. Установка условий для моделирования и вывода данных 
Fix – тип процесса 
Thermo – устанавливает параметры вывода в процессе 
Dump – вывод данных в файл: числовые данные, изображения, видео 
5. Запуск моделирования 
















Глава 3. Экспериментальная часть 
 
Расчет проведен при помощи кода LAMMPS [31] для системы с Zr-Nb. 
Для описания взаимодействия между атомами использован многочастичный 
потенциал ADP [19], для описания взаимодействия H+ с Zr, Nb использован 
потенциал ZBL [34]. Для уменьшения трудоемкости расчета рассматривалась 
только один кристалл Zr-Nb. 
3.1. Генерация модели кристалла Zr-Nb 
 
Генерация модели кристалла Zr-Nb. Решетка ниобия объемно-
центрированная размещается в ориентации (1 1 0), а гексагональная решетка 
циркония размещается в ориентации (0 0 0 2). Несовпадение размеров решеток 
Zr и Nb составляет около 4 % После объединения решеток производится 
процедура релаксации. Результаты объединения решеток приведены на 
рисунке 12. 
 





Алгоритм работы скрипта состоит из следующих этапов 
1. Загрузка данных о положении атомов кристалла 
2. Генерация начальной координаты протона и его вектора импульса по 
заданной энергии и области над кристаллом 
3. Расчет прохождения протона через кристалл 
4. Расчет релаксация системы до комнатной температуры 
3.2. Результаты расчетов имплантации протонами в кристалл Zr-
Nb 
 
Протон запускался с начальной энергией E0=1, 100, 200 кэВ. Начальный 
угол генерировался случайно в диапазоне от 0 до 1° к нормали к поверхности 
Nb. Отслеживались траектории протонов, смещения атомов в кристалле. В 
результате моделирования были получены каскады столкновений. На рисунке 
13 показана траектория прохождения протоном с начальной энергией 100 эВ 
кристалла Zr-Nb. 
 




В результате пролета протона через кристалл образуется от двух до 
четырех атомов отдачи (междоузлий) за пролет (рисунок 14). 
 
Рисунок 14 - Междоузельные атомы Nb и вакансии, образованные ими. 
В процессе ионной имплантации не происходит существенного нагрева 
кристалла. Максимальный рост температуры 10 °C за пролет (рисунок 15). 
 
Рисунок 15 - Изменение температуры со временем расчета 
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Однако и под воздействием комнатной температуры возможна миграция 
дефектов в слое интерфейса Zr-Nb. Особенным слоем служит интерфейс 
кристалла Zr-Nb, на котором из-за механических напряжений происходит 
аннигиляция вакансий и междоузельных атомов. 
3.3.Расчет каскадов смещений 
 
Аналогично проводится расчет каскадов смещений для определения 
миграции дефектов по границе раздела. На первом этапе к модели добавляются 
вакансии и междоузлия путем случайного смещения атомов решетки, 
расположенных вблизи интерфейса (в пределах 1.4 нм в каждом из кристаллов) 
из положений равновесия. Затем происходит геометрическая минимизация 
системы и ее релаксация при комнатной температуре.При помощи процедуры 
минимизации энергии (метод сопряженных градиентов) и последующего 
отжига при комнатной температуре проводится расчет конфигурации 
междоузельных атомов и вакансий. На рисунке 16 показано пространственное 
распределение междоузельных атомов (выделены черным цветом) вблизи 
интерфейса Zr-Nb. 
  
Рисунок 16 - Сравнение начальной конфигурации (слева) распределения 
дефектов (междоузлий – черные шарики) вдоль интерфейса Zr-Nb с конечной 
конфигурацией распределения междоузельных атомов (справа) после отжига 
при комнатной температуре. 
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Зависимость числа междоузлий от времени отжига показана на графике 
(рисунок 17). 
 
Рисунок 17 - Зависимость числа междоузельных атомов вблизи интерфейса 
Zr-Nb от времени отжига. 
В соответствии с графиком число междоузлий уменьшается со 
временем, что согласуется с результатами экспериментов по измерению 
проводимости [33]. Уменьшение дефектов происходит на интерфейсе Zr-Nb из-
за механических напряжений. 
 
Глава 4. Финансовый менеджмент, ресурсоэффективность и 
ресурсосбережение 
 
4.1 Составление перечня работ 
 
Трудоемкость выполнения ВКР оценивается экспертным путем в 
человеко-днях и носит вероятностный характер, т.к. зависит от множества 
трудно учитываемых факторов.  
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Разделим выполнение дипломной работы на этапы, представленные в 
таблице 1:  
 Таблица. 1 Перечень работ и продолжительность их выполнения 
Этапы работы Исполнители Загрузка 
исполнителей 
1. Разработка задания 
на НИР 
НР НР – 100% 
2.Постановка целей и 
задач, получение 
исходных данных 
НР, И НР – 100% 
И – 50% 
3.Составление и 
утверждение ТЗ 
НР, И НР – 100% 
И – 10% 
4.Подбор и изучение 
материалов по 
тематике 
НР, И НР – 30% 




НР – 100% 




НР – 50% 
  И – 100% 
7. Поиск методов 
решения 
И   И – 100% 
8. Обобщение и оценка 
результатов 
И 
               И – 100% 
9. Оформление отчета 
по НИР 




И И – 100% 
11. Подведение итогов НР, И 
НР – 60% 








4.1.1 Продолжительность этапов работ 
 
Расчет трудоемкости осуществляется опытно-статистическим методом, 
основанным на определении ожидаемого времени выполнения работ в 
человека-днях по формуле (6): 
                                      𝑡ож =
3𝑡𝑚𝑖𝑛+2𝑡𝑚𝑎𝑥
5
     (6) 
где tmin – минимальная продолжительность работы, дн.;tmax– максимальная 
продолжительность работы, дн.; 



























































































































= 6,4 дн. 
Для установления продолжительности этапов в рабочих днях 
используем формулу (7): 
                                       𝑇РД =
𝑡ож
𝐾ВН
∙ 𝐾Д      (7) 
где tож – продолжительность работы, дн.; 
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Kвн – коэффициент выполнения работ, учитывающий влияние внешних 
факторов на соблюдение предварительно определенных длительностей, в 
частности, возможно Kвн = 1; 
КД коэффициент, учитывающий дополнительное время на 
компенсацию непредвиденных задержек и согласование работ (КД = 1–1,2; в 
этих границах конкретное значение принимает сам исполнитель). 
Расчет продолжительности этапа в календарных днях ведется по 
формуле (8): 
                                        𝑇КД = 𝑇РД ∙ 𝑇К     (8) 
где TКД – продолжительность выполнения этапа в календарных днях; 
TК – коэффициент календарности, позволяющий перейти от 
длительности работ в рабочих днях к их аналогам в календарных днях, и 
рассчитываемый по формуле (9): 
                                        ТК =
ТКАЛ
ТКАЛ−ТВД−ТПД
     (9) 
где TКАЛ – календарные дни (TКАЛ = 365); TВД – выходные дни (TВД = 52); TПД – 
праздничные дни (TПД = 10). 
ТК =
365
365 − 52 − 10
= 1,205 
Рассчитаем продолжительность этапа в календарных днях. Результаты 








Трудоемкость работ по 
исполнителям чел.- дн. 
TРД TКД 
tmin tmax tож НР И НР И 
1          НР 5 10 7 7,7 - 9,27 - 
2 НР, И 12 18 14,4 15,84 7,92 19,1 9,54 
3. НР, И 4 7 5,2 5,72 0,57 6,89 0,68 
4. НР, И 3 9 5,4 1,782 5,94 2,14 6,5 
5. НР, И 7 18 11,4 12,54 1,25 15,11 1,5 
6. НР, И 11 15 12,6 6,93 13,86 8,35 16,7 






13,6 - 14,96 - 18,02 
9. И 13 18 15 - 16,5 - 19,88 
10. И 6 9 7,2 - 9,92 - 9,54 
11. НР, И 4 10 6,4 4,22 7,04 5,1 8,5 
Итого  76 142 102,6 54,73 80,58 66,1 96,42 
 
Наиболее удобным и наглядным видом календарного плана работ 
является построение ленточного графика проведения НИР в форме диаграмм 
Ганта (таблица 3). 
Диаграмма Ганта – горизонтальный ленточный график, на котором 
работы по теме представляются протяженными во времени отрезками, 
характеризующимися датами начала и окончания выполнения данных работ [35]. 
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График строится в рамках таблицы 2 с разбивкой по месяцам и неделям 
за период времени дипломирования. При этом работы на графике выделяются 
различной штриховкой в зависимости от исполнителей ответственных за ту или 
иную работу.   
 
Таблица 3 Линейный график работ                      
    Этап НР И 
Март Апрель Май Июнь 
10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 
1 9,2 -            
2 19,1 9,54            
3 6,89 0,68  
 
          
4 2,14 6,5  
 
          
5 15,1 1,5   
 
         
6 8,35 16,7    
 
        
7 - 5,56            
8 - 18,1            
9 - 19,8            
10 - 9,54            
11 5,1 8,5            
 
НР − ; И 
4.2 Расчет сметы затрат на выполнение проекта 
 




Кол-во Сумма, руб. 
Бумага для принтера формата А4 2 100листов 200 
Картридж для принтера 1500 1шт. 1500 
Интернет 350 1 М/бит 350 
Ручка 55 2шт. 110 
Тетрадь 70 2шт. 140 
Итого:   2300 
 
Допустим, что ТЗР составляют 5 % от отпускной цены материалов, тогда 
расходы на материалы с учетом ТЗР равны Смат = 2300 * 1,05 = 2415 руб. 
 
4.2.1 Расчет заработной платы 
 
Среднедневная тарифная заработная плата (ЗПдн-т) рассчитывается по 
формуле (9): 
   ЗПдн-т = МО/25,083           (9) 
учитывая, что в году 301 рабочий день и, следовательно, в месяце в среднем 
25,083 рабочих дня (при шестидневной рабочей неделе)1. 
Расчет затрат на полную заработную плату приведен в таблице 5. 
Затраты времени по каждому исполнителю в рабочих днях с округлением до 





целого взяты из таблицы 2. Для учета в ее составе премий, дополнительной 
зарплаты и районной надбавки используется следующий ряд коэффициентов: 
КПР = 1,1; Кдоп.ЗП = 1,188; Кр = 1,3. Таким образом, для перехода от тарифной 
(базовой) суммы заработка исполнителя, связанной с участием в проекте, к 
соответствующему полному заработку (зарплатной части сметы) необходимо 
первую умножить на интегральный коэффициент Ки = 1,1*1,188*1,3 = 1,699. 
Вышеуказанное значение Кдоп.ЗП применяется при шестидневной рабочей 
неделе, при пятидневной оно равно 1,113, соответственно в этом случае Ки = 
1,62. 
















НР 33664 1342,09 55 1,699 125411,6 
И 15 470 616,75 81 1,62 80928,5 
Итого:     206340,1 
 
4.2.2  Расчет затрат на социальный налог 
 
Затраты на единый социальный налог (ЕСН), включающий в себя 
отчисления в пенсионный фонд, на социальное и медицинское страхование, 
составляют 30 % от полной заработной платы по проекту, т.е. Ссоц. = Cзп*0,3. 
Итак, в нашем случае Ссоц. = 206340,1* 0,3 = 61902,3 руб. 
 




Данный вид расходов включает в себя затраты на электроэнергию, 
потраченную в ходе выполнения проекта на работу используемого 
оборудования, рассчитываемые по формуле (10): 
 
                                     Сэл.об. = Pоб ∙tоб ∙ ЦЭ      (10) 
где PОБ – мощность, потребляемая оборудованием, кВт; 
ЦЭ – тариф на 1 кВт∙час; 
tоб – время работы оборудования, час. 
Для ТПУ ЦЭ = 5,748 руб./квт∙час (с НДС). 
Время работы оборудования вычисляется на основе итоговых данных 
таблицы 2 для инженера (TРД) из расчета, что продолжительность рабочего дня 
равна 8 часов.  
                                         tоб= TРД* Кt,     (11) 
где Кt 1– коэффициент использования оборудования по времени, 
равный отношению времени его работы в процессе выполнения проекта к TРД, 
определяется исполнителем самостоятельно. В ряде случаев возможно 
определение tоб путем прямого учета, особенно при ограниченном 
использовании соответствующего оборудования. 
Мощность, потребляемая оборудованием, определяется по формуле 
(12): 
                                      PОБ = Pном. * КС      (12) 
где Pном. – номинальная мощность оборудования, кВт; 
KС 1 – коэффициент загрузки, зависящий от средней степени 
использования номинальной мощности. Для технологического оборудования 
малой мощности KС = 1. 













Затраты ЭОБ, руб. 
Персональный 
компьютер 
80,58⋅8⋅0,7 0,3 135,37 
Струйный 
принтер 
1,5 0,1 0,15 
Итого:   135,52 
 
4.3 Расчет амортизационных расходов 
 
В статье «Амортизационные отчисления» рассчитывается амортизация 
используемого оборудования за время выполнения проекта.  
Используется формула (13): 
                                           𝐶АМ =
𝐻А+ЦОБ+𝑡рф+𝑛
𝐹Д
      (13) 
где НА – годовая норма амортизации единицы оборудования; 
ЦОБ – балансовая стоимость единицы оборудования с учетом ТЗР.При 
невозможности получить соответствующие данные из бухгалтерии она может 
быть заменена действующей ценой, содержащейся в ценниках, прейскурантах 
и т.п.; 
FД – действительный годовой фонд времени работы соответствующего 
оборудования, берется из специальных справочников или фактического режима 
его использования в текущем календарном году. При этом второй вариант 
позволяет получить более объективную оценку САМ. Например, для ПК в 2015 
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г. (298 рабочих дней при шестидневной рабочей неделе) можно принять FД = 
298 * 8 = 2384 часа; 
tрф – фактическое время работы оборудования в ходе выполнения 
проекта, учитывается исполнителем проекта; n– число задействованных 
однотипных единиц оборудования. 
Постановление правительства РФ «О классификации основных средств, 
включенных в амортизационные группы» позволяет получить рамочные 
значения сроков амортизации (полезного использования) оборудования  СА 
[36]. Например, для ПК это 2  3 года. Необходимо задать конкретное значение 
СА из указанного интервала, например, 2,5 года. Далее определяется НА как 
величина обратная СА, в данном случае это 1 2,5 = 0,4. 
Cтоимость ПК 45000 руб, время использования 590 часов, тогда для него 
САМ(ПК) = (0,4*45000*451,25*1)/2408 = 3373,97 руб. Стоимость принтера 
10000 руб., его FД = 500 час.; НА = 0,5; tрф = 1 час., тогда его САМ(Пр) = 
(0,5*10000*1,5*1)/500 = 15 руб. Итого начислено амортизации 3388,13 руб. 
 
4.3.1 Расчет прочих расходов 
 
В статье «Прочие расходы» отражены расходы на выполнение проекта, 
которые не учтены в предыдущих статьях, их принимают равными 10% от 
суммы всех предыдущих расходов, т.е. 
Спроч. = (Смат + Сзп + Ссоц + Сэл.об. + Сам) ∙ 0,1 
Спроч. = (2415+206340,1+61902,3+135,52+3388,13) ∙ 0,1 = 27418,4руб. 
 




Проведя расчет по всем статьям сметы затрат на разработку, можно 
определить общую себестоимость проекта «Макет демонстрационной модели 
принципов КТ». 
 Таблица 7 Смета затрат на разработку проект 
Статья затрат Условное обозначение Сумма, руб. 
Материалы и покупные 
изделия 
Cмат 2415 
Основная заработная плата Cзп 206340,1 
Отчисления в социальные 
фонды 
Cсоц 61902,3 
Расходы на электроэнергию Сэл. 135,52 
Амортизационные отчисления Cам 3388,13 
Прочие расходы Cпроч 27418,4 
Итого:  301599,45 
 
Таким образом, затраты на разработку составили C = 301599,45руб. 
 
4.3.3 Расчет прибыли 
 
Если исполнитель работы не располагает данными для применения 
«сложных» методов, то прибыль принимают в размере 5  20 % от полной 
себестоимости проекта. В нашем случает прибыль составляет 60319,8 руб. (20 




4.3.4 Расчет НДС 
 
 НДС составляет 20% от суммы затрат на разработку и прибыли. В 
нашем случае это (301599,45 +60319,8) * 0,2 = 72383,52 руб. 
 
4.3.5 Цена разработки НИР 
 
Цена равна сумме полной себестоимости, прибыли и НДС, в нашем 
случае 
ЦНИР(КР) = 301599,45 +60319,8+ 72383,2= 426127,12 руб. 
4.4 Оценка экономической эффективности проекта 
 
Оценка экономической эффективности применительно к данной работе 


















Глава 5. Социальная ответственность  
 
Безопасность работника в условиях любого современного предприятия 
обеспечивается правовой, социально-экономической, организационно-
технической, санитарно-гигиенической, лечебно-профилактической защитой. 
Защита человека – основа охраны труда. Организационные мероприятия по 
охране труда должны быть основаны на административных, и 
правоохранительных мерах по предотвращению воздействия на человека 
вредных и опасных факторов производственной среды. При любых 
производственных условиях на рабочем месте всегда может существовать 
разные опасные и вредные факторы. На человека, работа которого связана с 
моделированием на компьютере, воздействуют следующие вредные факторы: 
некомфортные метеоусловия, производственный шум, электромагнитное поле 
низкой частоты, недостаточная освещённость.  
Работа проводилась в школе общей физики в физико-техническом 
институте томского политехнического университета. Для выполнения 
квалификационной работы на тему «Миграция точечных дефектов в 
многослойной структуре Zr-Nb при ионной имплантации» проводилась 
подготовка рабочего стола, настройка компьютера и установка всех 
необходимых программ. Основная работа заключается в моделирование 
физических процессов, происходящих в композитном материале Zr-Nb. 
Следовательно, для разработки комплекса мероприятий технического, 
организационного, режимного и правового характера, минимизирующих 
негативные последствия проектируемой деятельности, особое внимание было 
уделено безопасности и гигиене труда при работе с компьютером. 
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5.1.Правовые и организационные вопросы обеспечения 
безопасности 
 
5.1.1. Специальные (характерные для рабочей зоны исследователя) 
правовые нормы трудового законодательства. 
  
В соответствии с трудовым законодательством продолжительность 
рабочего времени не превышало 40 часов в неделю, что означает 
продолжительность работы за один день составляла чуть больше 6ти часов. На 
основании статьи 108 ТК РФ исполнителям проекта был представлен перерыв 
для отдыха и питания. Время на перерыв выбиралось исполнителями 
самостоятельно, однако его диапазон был регламентирован от 30 минут до 2 
часов. Время перерыва в рабочее время не включается [37]. 
 Большую часть времени работа выполнялась сидя. Конструкция рабочего 
места и взаимное расположение всех элементов соответствовала 
антропометрическим, физиологическим и психологическим требованиям, а 
также характеру работы. Таким образом, обеспечивалось оптимальное 
положение работника в соответвии с ТК РФ ГОСТ 12.2.032-78 ССБТ [38]. 
 Основная работа производилась с помощью персонального компьютера. 
Так как компьютер представляет собой совокупность приборов: процессор, 
экран (дисплей), клавиатура и компьютерная мышь. На протяжении всей 
работы выполнялись требования, регламентированные ГОСТ Р 50923-96 [39]. 
В соответствии с Федеральным законом "О санитарно-
эпидемиологическом благополучии населения" от 30 марта 1999 года N 52-ФЗ 





5.2. Производственная безопасность.  
 
Моделирование «Миграции точечных дефектов в многослойной 
структуре Zr-Nb при ионной имплантации» проводилось в аудитории 401 на 
кафедре общей физики ТПУ.  Выявленные опасные и вредные факторы при 
выполнении работ на ПК приведены в таблице 8. 
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5.3. Анализ вредных факторов производственной среды  
 
5.3.1. Микроклимат  
 
Микроклиматом производственных помещений – называют 
метеорологические условия внутри помещений. Эти условия определяются 
действующим на организм человека рядом факторов. В этот ряд входят 
температура воздуха, влажность, скорость движения воздуха и тепловое 
излучение. Так же на микроклимат влияет набор физических факторов, 
оказывающих влияние на состояние человека. Это теплообмен человека с 
окружающей средой и факторы, определяющие самочувствие. Такие факторы 
как работоспособность, здоровье и производительность труда. 
В производственных помещениях, в которых работа с использованием 
ПЭВМ является основной (диспетчерские, операторские, расчетные, кабины и 
посты управления, залы вычислительной техники и др.) и связана с нервно-
эмоциональным напряжением, должны обеспечиваться оптимальные 
параметры микроклимата для категории работ 1а по затрачиваемой 
работниками энергии (физические энергозатраты меньше 139 Вт). 
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Санитарными нормами микроклимата производственных помещений СанПин 
2.2.4.548-96 установлены оптимальные и допустимые нормы температуры, 
относительной влажности и скорости движения воздуха с учетом тяжести 
выполняемой работы и периодов года [41]. 
Таблица 9 – Оптимальные показатели микроклимата на рабочих местах 
производственных помещений. 











Теплый 23-25 0,1 
 
К мероприятиям по оздоровлению воздушной среды в 
производственном помещении относятся: правильная организация вентиляции 
и кондиционирования воздуха, отопление помещений. Вентиляция может 
осуществляться естественным и механическим путём. Система отопления 
должна обеспечивать достаточное, постоянное и равномерное нагревание 
воздуха. В помещениях с повышенными требованиями к чистоте воздуха 
должно использоваться водяное отопление. Параметры микроклимата в 
используемой лаборатории регулируются системой центрального отопления, и 
имеют следующие значения: влажность – 40%, скорость движения воздуха – 0,1 
м/с, температура летом – от 20 до 25°С, зимой – от 13 до 15°С. В лаборатории 
осуществляется естественная вентиляция. Воздух поступает и удаляется через 
щели, окна, двери. 
 




Шум – колебания, как правило, беспорядочные, разнообразной 
физической природы. Такие колебания, отличающиеся сложностью 
спектральной и временной структуры. Длительное воздействие шумовых 
колебаний на человека может привести к ослаблению слуха, а в некоторых 
случаях – к полной его потере. Установлено, что загрязнение шумовыми 
колебаниями среды, на рабочем месте, негативно влияет на людей. Как 
следствие, у работающих, понижается внимание, увеличиваются затраты 
энергии при идентичной физической нагрузке, тормозятся психические 
реакции и т.п. Как итог - понижается производительность труда, страдает 
качество выполняемой работы. 
Соответственно санитарным нормам СН 2.2.4/2.1.8.562-96, предельно 
допустимые уровни звукового давления, уровни звука и эквивалентные уровни 
звука для программистов вычислительных машин в лабораториях для 
теоретических работ и обработки данных представлены в таблице 10. 
Таблица 10 – Допустимые уровни звукового давления 
Уровни звукового 
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Уровни звука и 
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При выполнении работы на ПЭВМ уровень шума на рабочем месте 
находится в норме (меньше 50 дБА), так как в помещении источником звуков 
является только компьютер, который не нарушает слух человека [43].  
При значениях выше допустимого уровня необходимо предусмотреть 
средства коллективной (СКЗ) и индивидуальной защиты (СИЗ). К СКЗ 
относятся: устранение причин шума или существенное его ослабление в 
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источнике образования; изоляция источников шума от окружающей среды 
средствами звуко- и виброизоляции, звуко- и вибропоглощения; применение 
средств, снижающих шум и вибрацию на пути их распространения. К СИЗ – 
применение спецодежды, спецобуви и защитных средств органов слуха: 
противошумные наушники, беруши, антифоны. 
 
5.3.3. Электромагнитные поля  
 
Электромагнитное поле – это силовое поле, образованное вокруг 
электрического тока, эквивалентное электрическому полю и магнитному полю, 
расположенным под прямыми углами друг к другу. Источниками 
электромагнитного излучения являются приборы, работающие от 
электрического тока. Например, линии электропередач компьютеры, телефоны, 
и т.д. Помещение, в котором располагается научно-исследовательское 
оборудование, оснащено персональными компьютерами. Исходя из этого 
основным источником электромагнитного излучения, в помещении 
лаборатории, является компьютер. В таблице 11 представлены частоты 
излучения ПК. 
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В России система стандартов по электромагнитной безопасности 
складывается из ГОСТ [43, 44] и СанПиН. Максимально допустимые 
параметры плотности потока энергии электромагнитного поля составляют – 25 
мкВт/см2 в течение 8 часов, 100 мкВт/см2 максимальное значение не превышает 
1000 мкВт/см2.  
Длительное воздействие электромагнитного излучения на организм 
человека ведёт к нарушениям процессов в центральной нервной системе, сбоям 
в работе сердечно-сосудистой системы. Возможно появление катаракты 
хрусталика глаза, ломкости ногтей и выпадения волос. Первыми симптомами 
воздействия электромагнитных полей являются быстрая утомляемость, 
слабость, головные боли, понижение частоты пульса и повышение температуры 
тела. 
 




Уровень освещенности, на рабочем месте, должен соответствовать 
условиям работы и быть оптимальным по яркости. Световой спектр должен 
максимально соответствовать дневному освещению, так как оно оптимально 
соответствует человеческой физиологии. Очень высокий уровень 
освещенности, так же, как и недостаточный, приводит к быстрому утомлению 
зрения. Освещение должно быть равномерным на всей площади рабочего 
места, так как при переносе взгляда с более освещенных на менее освещенные 
участки рабочего места и наоборот происходит понижение остроты зрения на 
достаточно долгий промежуток времени. Требования к уровню освещенности в 
производственных помещениях утверждены сводом правил [46]. Для 
производственных помещений всех назначений применяются системы общего 
(равномерного или локализованного) и комбинированного (общего и местного) 
освещения. Выбор между равномерным и локализованным освещением 
проводится с учётом особенностей производственного процесса и размещения 
технологического оборудования. Система комбинированного освещения 
применяется для производственных помещений, в которых выполняются 
точные зрительные работы. Применение одного местного освещения на 
рабочих местах не допускается.  
Источники света, применяемые для искусственного освещения, делят на 
две группы – газоразрядные лампы и лампы накаливания. Для общего 
освещения, как правило, применяются газоразрядные лампы как энергетически 
более экономичные и обладающие большим сроком службы. Наиболее 
распространёнными являются люминесцентные лампы. По спектральному 
составу видимого света различают лампы дневной (ЛД), холодно-белой (ЛХБ), 
тёпло-белой (ЛТБ) и белой цветности (ЛБ). Наиболее широко применяются 
лампы типа ЛБ. При повышенных требованиях к передаче цветов освещением 
применяются лампы типа ЛХБ, ЛД. Лампа типа ЛТБ применяется для 
правильной цветопередачи человеческого лица. В данном случае используется 
лампа ЛХБ [47]. 
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При выборе типа светильников следует учитывать светотехнические 
требования, экономические показатели, условия среды. Наиболее 
распространёнными типами светильников для люминесцентных ламп 
являются: Открытые двухламповые светильники типа ОД, ОДОР, ШОД, ОДО, 
ООД – для нормальных помещений с хорошим отражением потолка и стен, 
допускаются при умеренной влажности и запылённости. Наилучшими 
вариантами равномерного размещения светильников являются шахматное 
размещение и по сторонам квадрата (расстояния между светильниками в ряду 
и между рядами светильников равны). При равномерном размещении 
люминесцентных светильников последние располагаются обычно рядами – 
параллельно рядам оборудования. При высоких уровнях нормированной 
освещённости люминесцентные светильники обычно располагаются 
непрерывными рядами, для чего светильники сочленяются друг с другом 
торцами. 
 
5.4. Анализ опасных факторов производственной среды  
 
5.4.1. Электробезопасность  
 
Электробезопасность представляет собой систему организационных и 
технических мероприятий и средств, обеспечивающих защиту людей от 
вредного и опасного воздействия электрического тока.  
Воздействие электрического напряжения на человека связано с 
протеканием через него тока. Действие электрического тока на человека носит 
сложный и разнообразный характер. При замыкании электрической цепи через 
организм человека ток оказывает термическое, электролитическое, 
биологическое и механическое воздействие. Прохождение тока может 
вызывать у человека раздражение и повреждение различных органов. По ГОСТ 
12.019.-2009 установлены предельно допустимые уровни напряжений 
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прикосновения и токов, протекающих через тело человека при взаимодействии 
их с переменным током частотой 50 Гц, соответственно 2В и 0,3 мА. 
Для характеристики воздействия переменного тока частотой 50 Гц на 
человека установлены три степени его воздействия и пороговые значения. 








0,5 мА – 1,5 мА 10 мА – 15 мА 100 мА -5 А 
 
Электроустановки классифицируют по напряжению: с номинальным 
напряжением до 1000 В (помещение без повышенной опасности), до 1000 В с 
присутствием агрессивной среды (помещение с повышенной опасностью) и 
свыше 1000 В (особо опасное помещение). Лаборатория относится к 
помещениям без повышенной опасности поражения электрическим током, в 
которых отсутствуют условия, создающие повышенную или особую опасность 
[48].  
Для предотвращения поражения электрическим током следует 
проводить следующие мероприятия:  
 содержать оборудование в работоспособном состоянии и 
эксплуатировать его в соответствии с нормативно-техническими документами;  
 своевременно проводить техническое обслуживание;  
 соблюдать технику безопасности при работе с оборудованием;  
 проводить инструктаж для работников  
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В помещении применяются следующие меры защиты от поражения 
электрическим током: недоступность токоведущих частей для случайного 
прикосновения, все токоведущие части изолированы и ограждены. 
Недоступность токоведущих частей достигается путем их надежной изоляции, 
применения защитных ограждений, расположения токоведущих частей на 
недоступной высоте. К СКЗ относятся заземление и разделение электрической 
сети с помощью трансформаторов – в результате изолированные участки сети 
обладают большим сопротивлением изоляции и малой емкостью проводов 
относительно земли, за счет чего значительно улучшаются условия 
безопасности. В качестве индивидуальных средств защиты от поражения 
электрическим током применяют диэлектрические перчатки, боты и галоши, 
ковры, изолирующие подставки и переносные заземления. 
 
5.5. Охрана окружающей среды 
 
Охрана природы и рациональное использование природных ресурсов – 
одна из важнейших экономических и социальных задач. При выполнении 
выпускной квалификационной работы с использованием компьютера, 
возможно возникать отходы бумаги. Бумаги используются для записи 
результатов моделирования. Для охраны окружающей среды от загрязнения и 
истощения, можно использовать бумагу повторно и перерабатывать отходы 
методом повторного изготовления. 
 
5.6. Безопасность в чрезвычайных ситуациях  
 
Производство находится в городе Томске типичными чрезвычайными 
ситуациями на объекте, в данном случае, могут быть сильные морозы, которые 
характерны для Сибири. Достижение критически низких температур может 
привести к авариям систем теплоснабжения и жизнеобеспечения, приостановке 
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работы или обморожениям. В случае переморозки труб должны быть 
предусмотрены запасные обогреватели, обеспечена устойчивость 
теплоснабжения за счет запасных автономных источников теплоснабжения, 
кольцевания системы, заглубления теплотрасс. Их количества и мощности 
должно хватать для того, чтобы работа на производстве не прекратилась. 
5.6.1. Факторы пожарной и взрывной природы  
 
Согласно НПБ 105-03 по взрывопожарной и пожарной опасности 
помещения подразделяются на категории А, Б, В, Г и Д. В данном случае, 
работа проводилась в компьютерном классе, в котором горючие вещества и 
материалы находятся в твердом состоянии, поэтому помещение относится к 
категории В. Возникновение пожара при работе с электронной аппаратурой 
может быть по причинам электрического характера, в том числе: короткое 
замыкание, перегрузки по току, статическое электричество и т. д. 
Для устранения причин возникновения и локализации пожаров в 
помещении лаборатории должны проводиться следующие мероприятия:  
 использование только исправного оборудования;  
 проведение периодических инструктажей по пожарной 
безопасности;  
 отключение электрооборудования, освещения и электропитания 
при предполагаемом отсутствии обслуживающего персонала или по 
окончании работ;  
 содержание путей и проходов для эвакуации людей в свободном 
состоянии.  
Для локализации или ликвидации загорания на начальной стадии 
используются первичные средства пожаротушения. Первичные средства 
пожаротушения обычно применяют до прибытия пожарной команды. 
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Первичные средства пожаротушения включают в себя пожарные рукава, 
пожарный кран, переносные и передвижные огнетушители. В зависимости от 
применяемого огнетушащего вещества огнетушители разделяются: водные, 
пенные, газовые, порошковые и комбинированные: 
 Огнетушитель воздушно-пенный передвижной ОВП предназначен 
для тушения загораний и начинающихся пожаров, различных веществ и 
материалов, за исключением щелочных металлов, веществ, горение которых 
происходит без доступа воздуха, электроустановок, находящихся под 
напряжением.  
 Углекислотные огнетушители применяются для тушения 
возгораний различных веществ и материалов и заряжены сжиженным 
углекислотным газом. Углекислота не проводит ток, поэтому углекислотные 
огнетушители можно применять для тушения пожаров в электроустановках, 
находящихся под напряжением не более 10000В, с расстояния не менее одного 
метра.  
 Порошковые огнетушители предназначены для тушения горящих 
твердых веществ и электроустановок под напряжением до 1000 В. Кроме того, 
порошковые применяют для тушения документов.  
Огнетушители следует располагать на видных местах вблизи от выходов 
из помещений. Размещение первичных средств пожаротушения в коридорах, 
переходах не должно препятствовать безопасной эвакуации людей. Здание 
должно соответствовать требования пожарной безопасности, а именно, наличие 
охранно-пожарной сигнализации, плана эвакуации, порошковых или 
углекислотных огнетушителей с поверенным клеймом, табличек с указанием 
направления к выходу [49]. 
При возникновении возгорания необходимо немедленно прекратить 
работу, выйти из программы и отключить питание компьютера позвонить в 
подразделение пожарной охраны по телефону 01 или 010, сообщить о 
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случившемся руководителю подразделения и приступить к тушению огня 
первичными средствами пожаротушения [50,51]. 
На рисунок 18 представлен план эвакуации из лабораторий, 
находящихся в аудитории 401 четвертого этажа третьего корпуса ТПУ. 
 
Рисунок 18 - План эвакуации из лабораторий 
Вывод 
 
В данной работе рассмотрены безопасность и гигиена труда при 
осуществлении моделирования миграции дефектов многослойной структуре 
Zr-Nb при ионной имплантации. Были выявлены вредные и опасные факторы 
рабочей зоны, причины и средства защиты, рассмотрены чрезвычайный 
ситуации и поведение в них. Социальная ответственность представляет 
диалектическую взаимосвязь между лицом (работодателем) и обществом 
(работником), характеризующаяся взаимными правами и обязанностями по 






В ходе проделанной работы образец наноразмерного многослойного 
металлического Zr/Nb покрытия был подвергнут облучению протонами. 
Приведена зависимость изменения числа междоузлий и изменения 
температуры от времени релаксации. В результате имплантации протонов 
низких энергий (~ кэВ) в кристаллеZr-Nb образуются каскады смещений, что 
при их распространении увеличивает число вакансий вблизи интерфейса Zr-Nb. 
Междоузельные атомы и вакансии, образованные в результате каскадов 
смещений из-за механических напряжений в кристалле Zr-Nb мигрируют к 
границе Zr-Nb, а затем аннигилируют. Уменьшение числа междоузельных 
атомов согласуется с экспериментальными данными по измерению 
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